表面電子状態の分子軌道論的取り扱い(「表面電子系の理論」報告,基研短期研究会) by 工藤, 隆雄
Title表面電子状態の分子軌道論的取り扱い(「表面電子系の理論」報告,基研短期研究会)
Author(s)工藤, 隆雄










パラメーター An ,Tは金属のdバンドの巾から,又 Yは 0→ 0での吸着熱の値から
決定する｡研究会ではH/W(100)及びK/W(110)系の計算結果を報告し,更に局在
スピンの存在する様な状態についての議論を行ったが,詳細は別の機会に譲る｡
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とu.の規格直交条件より決まる.又積分は,必要ならば,Ltiwdinのa展開を用いて1
求めることができる｡
テストとして,リチウム金属の 2Sエネルギーバンドの計算を試みた｡しかし最近按
原子との重なり積分が約 0.7にもなり,規格化定数が零となるなどの不都合さが見出さ
れ,具体的問題を扱うには,多分に検討の余地のあることが見出された｡
-C36-
